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 金(111)面を 12層積層させた金原子 96個からなるセル（純Auモデル）を作成し、またすべり面の
金原子一個を硫黄原子一個と置換したモデル (Au-S) モデルを用意した。これらのモデルに対し
て安定化計算を行った。カットオフエネルギーは 320 eV、k点は 3×5×1に設定して計算を行った。
各モデルに対して第一原理せん断試験を行い、転位がすべり面上をバーガスベクトル分移動する
のに必要なエネルギー (γus; USFE) を計算した。また、USFE のうちひずみに起因するエネルギ
ーγus,strain及び化学結合に起因するエネルギーγus,chemicalをそれぞれ計算した。 
 USFE を計算した結果、Au-S モデルの USFE は純 Au モデルの USFE よりも低かった。このこと
から、第一原理計算においても SAM 修飾によってナノポーラス金の硬さが低下することが確認さ
れた。また、Au-S モデルの γus,strainは Au-S モデルの γusよりも大きく、γus,chemicalは γusよりも小さか
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